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冗=γEih-A.JL会 2m' m δXi (4) 
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が発散すると理解されている G 非線形格子系においては次の通りである。 1997年
に、一番基本的な非線形格子である FPU-s鎖において、システムサイズNに対し
てκ(N)~ NO.37くらいの強さで発散することが示されている [13]0またFPU-α模
型では κ(N)~ N0.44くらいの発散となることも指掃されている [14]0
戸田格子の可積分性を破る方法としてもっとも単純なのは、質量が異なる粒子を













coupled rotator格子系では、伝導度が有限になることも知られている [19]0 詳細に
ついてはここでは略すが、この場合絶縁体の模型ということからは一歩離れている。
運動量保存を破る非線形格子系 低次元の非線形格子系であっても、全運動量の保
存を破る設定にすれば熱伝導度が収束することが分かっている G 最初は Casatiら
によって謁和ポテンシャル中にある次のDing-a-lingモデルと呼ばれるハミルトン系
N I ~2λ\ 
=ラ~ ( ::~ +ザ)+ [hard-point core] (7) 
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(JQ(t吟). JQ(O) r-.J t-l， 
κr-.J LO.4 (d = 1) 
κr-.JlnL (d=2) 
κr-.J const. (d = 3) 




















このもとで、以下のハミルトニアンで表現される Fermi-Pasta-Ulams (FPU-s) 
非線形格子系を3次元に最も単純に拡張したモデ、ルを主に調べる G
N <) r， 守
冗=EJZi+Zliin-Tj12十jln-Tjfi
i=l (i，j) L .J 
(12) 
これは既にLippiちによって謁べられている 2次元のモデルを同じ形で3次元に拡
張したものになっている [27]0ここに TiとPiは、全部でN= Nx x Ny x Nz個ある
粒子のうち i= (ら?ら?ら)番目のものの変位と運動量である D 変位 Tiは粒子tの力学
的平衡位置ぜからのずれを表し、その座標をもとして
Ti =qi-qf (13) 
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待っと、定常状態に至ることが確認される D このもとでは温度分布は z方向にほぼ
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図 2:3次元FPU-s諮子系の温度分脊口 Nz= 48う96，192の3つの場合が示されてお


























長さの比をNx: Ny : Nz = 1 : 1 : 2に保ってサイズを変えていっているD 縦軸は有摂
サイズ熱伝導度κ(Nz)でるり、横軸は対数スケーんで、表示された系のサイズ(Nz)で
ある c 点線は対数フィットで (2.056土0.005)ln Nzである。 右:同ーのデータの両













ある20 Nz三64の領域では、 κ(Nz)rv NC;のべき振舞いが非常に良くあっており、

































は上から}I贋に (TLヲTR)= (40.0ぅ20.0)ぅ(20.0，'10.0)， (10.0ぅ5.0)。上の 2つについては発
散のべき指数も同程度になっていると考えられる。各点線がNzど64でのべき関数
によるフイツテイングで それぞれκ~ぽ216(1)，N~.226(5) である。







|(~ITi -Tj12) I (~ITi -Tj14) 
(a) TL = 10.0， TR = 5.0 
(b) TL = 20.0ぅ TR= 10.0 













Temperatures fN:>481 Nz>税 rN:>961Nz>128 
TH = 10.0， TL = 5.0 0.217(1) 0.216(1) 0.215(1) 0.215 
TH = 20.0う五=10.0 0.227( 4) 0.226(5) 0.222(8) 0.213 
TH = 40.0， TL = 20.0 0.279(3) 0.275(3) 0.270(1) 0.269 
合における線形項と非線形項の部分の寄与がどれくらいか、大体の目安を表 1に記
してある D それぞれの場合に対して、いままでと関じ方法で、熱伝導度を澱った D
熱伝導度を国4に示すE 全ての温度の組合わせについて熱伝導度がべき発散する





































図 5:Nz = 128の場合についての熱伝導度の断面積訣存性。 Nx: Ny = 1 : 1の比に
保った上で、様々な断面積についての熱伝導度が記されている。
とを保証してくれないことには注意しておし実際後に 2.5館に記す結果は、より





論文で最大の96x 96 x 192のサイズの系(約2X 106の粒子数を保有する)に対し
て典型的には trv 120000程度の計算を行っている G 前に述べたように時間刻みを


















とする。我々の系は等方的であり、自己相関関数C(t)= (J(t) . J(O))をz方向の熱
流密度の椙関Cz(t)= (Jz(t)Jz(O))としてもべき減衰の指数は同じであるので、今田
はこれを測る。




間にわたって蓄積する。 5 サンフ。ルの平均を取り、 Cz(t) を見積もる G 結果は~6 に
示されている o 自己栢関関数の長時間的な減衰はC(t)rv t-0.98土0.25と見積もられる。


















要する時間は長くなり、 Nz= 1024については慎重を期して t= 200000までシミュ
レーションを実行した。 Nzrv 256程度まではどの熱缶導度も Nx: Ny : Nz = 1 : 1 : 2 
の場合とほぼ同じと見受けられる。それよりも大きいNzについては、それぞれが異
なった値を持って発散しており、細い系ほど強い熱伝導度の発散が見られることが
















































N ラー rL 1 冗=三二名+L I ~(dqij)2 + ~(d守ij)4 う dqij = !qi -qj! -lo (27) 
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図 9:左:ハミルトニアンが(27)で与えられる FCC結晶格子のモデルにおいて熱
伝導度を澱った結果。熱流は面心方自に流れており、各辺の大きさの比はNx:Ny: 
Nz = 1 : 1 : 1に固定されている D 右:詞ーのデータを雨対数でプロットしたものむ
フイツティングは Nz三48で施されており、 κ(Nz)f"'.J NO.303刊のべきを与える。
ハミルトニアンを(27)とし、務子講造を組み宣した上で2.3節と同様のシミュレー
ションを
k = 1.0ぅ 9= 0.1ぅ TL= 20.0ぅ TR= 10.0ぅ lo= 50.0 xゾ2 (28) 













? ?? δ冗あ=-ã~: -[iPi + ~(t)) . (九l十 diz，Nz) (29) 
ここではランダムな外力R(t)が次のガウシアン白色雑音になっている場合を考える。











































10 6 Langevin 
NoseHoover 。8 







24 x 24 x 48の場合を示している。ランジュパン熱浴の場合には両端に温度ギャップ
が形成されている c 右:熱浴を変えたときの熱伝導度の比較。系のサイズの各辺
の比はNx: Ny : Nz = 1 : 1 : 2に固定されている G 黒丸で示されたランジュパン熱浴
の場合の熱伝導度が白丸の能勢ーフーバー熱浴の場合よりも高くなっているがのは、
温度勾配が前者で抵く評価されていることが理由である G
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図 1:左:2次元FPU-s格子系における温度分布。アスペクト比はNx: Ny = 1 : 2 
としており、 Ny= 192ぅ384ぅ768の3つの場合を図示している c 南端の温度はそれぞ






















て述べた。 2章では主に 3次元のモデルを謂べた。ここで、分かったのは1.と 2.のみ
では熱伝導度が有限となる正常熱伝導に至ることがない、ということである o 従っ
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図 12:左:質量にディスオーダーを導入した単純立方格子の FPU-s鎮の熱伝導度。
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